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マグネシウム合金における第一原理計算 
The first principles calculations of magnesium alloys 





















のとおりに Zn1 と Ca の位置にある Mg 原子をそれぞれ
Zn と Ca に置換した Mg-Zn-Ca モデル、Ca の位置にあ





造をずらすことにより GSFE を計算した。 
 
結果及び考察 
図 2 に各 Mg 合金モデルにおける底面すべりの GSFE
曲線を示す。pure Mg に対して、Zn を添加するとやや
GSFE が下がり、Ca を添加すると大きく GSFE が減少す























































図 2 各 Mg 合金モデルにおける底面すべり GSFE曲線 
104
ることがわかる。ZnとCaを同時に添加したMg-Zn-Ca
モデルに対しては、Mg-Zn と Mg-Ca の間になってい
る.。一方、図 3に示される柱面すべりの GSFE曲線を
見ると、、底面すべりの GSFE と同様に Zn はやや
GSFE を低下、Ca は大きく GSFE を低下させる効果を
示す。しかしながら、Zn と Ca を同時に添加すると、底
面すべりの場合と異なり、Mg-Zn-Ca モデルの GSFE
および、γus は Mg-Ca よりやや低い値を示した。以上




を図 4 に示す。電子密度分布から Ca の周りでは電子
密度が大きく減少していることがわかる。また、Zn の
周りでは電子密度が増加している一方、その周辺の
Mgの電子密度が低下している。これは Mg, Zn, Ca の
電気陰性度の大きさが Zn > Mg > Ca の順番になって
おり、この順番で電子をひきつける力が強いことに起
因している。このため、底面すべりモデルでは、Caの 1層下の面に Znが存在するため、Caによって奪われた
電子が Zn により補完されるため（図 4 矢印部）、Mg-Ca より高い GSFE を示したと考えられる。その一方で柱
面すべりモデルでは、そのような現象は見られず、Mg-Ca よりやや低い GSFE となったことが示唆される。 

























pure Mg 94 189 0.50 
Mg-Zn-Ca 76 137 0.56 
Mg-Ca 70 138 0.51 
Mg-Zn 91 177 0.51 



































図 3 各 Mg 合金モデルにおける柱面すべり GSFE曲線 
表 1 各 Mg 合金モデルの底面・柱面γus とその比 
図 4 各 Mg 合金モデルにおける電子密度：(a), (c), (e). (g) 底面すべりモデル、(b), (d), (f), (h)柱面すべりモデル 
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